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Методом молекулярной динамики исследуется разрушение псевдографенов – алло-
тропных форм углерода, которые представляют собой модификации графена с вы-
сокой плотностью периодически распределенных дисклинаций с нулевым полным
зарядом. Дисклинации в псевдографенах связаны с несобственными углеродными
кольцами, то есть кольцами, состоящими из 4, 5, 7 или 8 звеньев, в отличие от соб-
ственных 6-звенных углеродных колец, составляющих идеальную кристаллическую
решетку графена. Псевдографены, обладающие значительным избытком энергии
относительно графена, демонстрируют существенное (до 50%) снижение критиче-
ского напряжения на разрыв по сравнению с бездефектным графеном.
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1. Введение. Открытие графена в начале XXI века [1] положило основу огромному
числу исследований двумерных (2D) кристаллических объектов, см., например, обзо-
ры [2, 3] и ссылки в них. Такой интерес обусловлен тем, что 2D кристаллы обладают
уникальными физическими свойствами, что может быть использовано для создания
электронных и оптоэлектронных приборов нового типа [4, 5]. Однако, например, гра-
фен демонстрирует не только важные особенности в переносе носителей электриче-
ского заряда (электронов), но и выдающиеся механические свойства. Модуль Юнга
графена согласно экспериментальным данным [6] и результатам теоретических расче-
тов [7] оказывается порядка 1 ТПа; при этом графен обладает нелинейным упругим
поведением [8]. При комнатной и более низких температурах бездефектный графен
разрушается хрупко при напряжениях от 100 до 130 ГПа в зависимости от условий на-
гружения [9]. Отмеченные факты делают графен исключительно перспективным ма-
териалом для нанобъектов [10], подверженных механическому воздействию, а также в
качестве армирующего элемента в композитах [11].

В последнее время специальное внимание исследователей привлекают и другие
2D аллотропные фазы углерода – псевдографены или псевдографеновые кристаллы
(ПГК) [12–14], составленные, как и графен, из атомов углерода и также обладающие
периодической кристаллической структурой. Отличие ПГК от графена связано с при-
сутствием в его структуре несобственных 4-, 5-, 7-, 8-звенных углеродных колец, в то
время как в гексагональной решетке графена имеются только собственные 6-звенные
углеродные кольца. Изолированные несобственные углеродные кольца в графене
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можно рассматривать как клиновые дисклинации [15–17]. Как показано в этих рабо-
тах, появление в решетке графена, например, несобственного 5-звенного углеродного
кольца эквивалентно возникновению положительной клиновой дисклинации с мощ-
ностью (зарядом) +π/3, а изолированное несобственное 7-звенное кольцо ассоцииру-
ется с отрицательной клиновой дисклинацией с мощностью (зарядом) –π/3. Исполь-
зование дисклинационного подхода оказывается весьма эффективным при анализе
свойств графена с дефектами [16–18].

Отметим, что в качестве одного из первых ПГК был теоретически предложен и изу-
чен фаграфен – 2D углеродный кристалл, имеющий в своей структуре в равном коли-
честве 5 и 7-звенные и вкрапленные 6-звенные кольца [12]. В предыдущих работах
[16–18] нами были проанализированы структурные и энергетические характеристики
различных ПГК. Однако механические свойства ПГК до сих пор не изучались; в на-
стоящей работе мы устраняем данный пробел.

2. Моделирование структуры ПГК и процесса разрушения. Для моделирования струк-
туры ПГК и процесса их разрушения был использован метод молекулярной динамики
(МД) [19], который в приложении к графену и ПГК заключается в отслеживании эво-
люции атомной структуры 2D кристалла во времени и пространстве. Реализация ме-
тода МД требует задания потенциальной функции – потенциала межатомного взаи-
модействия. Для исследования аллотропных форм углерода, включая графен, обычно
применяются потенциальные функции AIREBO [20] или Tersoff [21]; первая из них
использовалась в нашей работе. При описании процесса разрушения графена пара-
метр обрезания потенциала играет огромную роль [22], поскольку его некорректный
выбор может привести к неправдоподобным результатам. Радиус обрезания потенци-
ала был выбран равным 2.0 Å, см. работы [23, 24]. Моделирование проводилось в про-
граммном пакете LAMMPS [25], а визуализация полученных результатов – в пакете
OVITO [26]. При моделировании использовались периодические граничные условия.
Температура системы полагалась равной 300 К. Шаг по времени был равен 0.1 фс, а
скорость нагружения – 0.01% от начального размера кристалла за 1 пс. Для расчета
атомного объема листа в качестве высоты была принята толщина монослоя графена в
релаксированном состоянии – 3.4 Å. Растяжение шло вдоль образца (направление x),
поэтому диаграмма нагружения строилась для компоненты σxx, поскольку остальные
компоненты напряжений были незначительны. Перед моделированием процесса де-
формирования производилась минимизация энергии листа графена алгоритмом со-
пряженного градиента Полака–Рибьера [27].

В качестве теста был смоделирован процесс разрушения бездефектного графена. На
рис. 1 показаны стадии изменения структуры кристалла графена при его растяжении.
Видно, что деформация кристалла идет полностью упруго (без образования дефектов)
практически вплоть до разрушения (рис. 1a). При деформациях, близких к критиче-
ским (ε = 27.9%), в срединной области кристалла наблюдаются множественные обо-
рванные связи, образуются микропоры, сливающиеся в микротрещины (рис. 1b). При
достижении деформации 28.0% и напряжения 112 ГПа процесс заканчивается полным
разделением графенового листа на отдельные части (рис. 1c). Диаграмма растяжения
бездефектного графена в координатах деформация–напряжение (ε–σ) приведена на
рис. 2. Полученные данные совпадают со значениями, найденными другими исследо-
вателями [28–45]: критическое напряжение разрушения 70–120 ГПа при деформации
12–32%.

Нами исследовалось деформирование, приводящее к разрушению ПГК (PGC), ко-
торые обозначаются согласно номенклатуре, предложенной в работе [16], как ПГК 5-7А,
5-7B, 5-8-5A, 5-8-5B и 5-8-5C. Выбранные для анализа ПГК обладают различными
структурными и энергетическими характеристиками, которые детально изучены в ра-
ботах [16, 18]. В частности, наименьшую энергию, приходящейся на 1 атом углерода
(0.257 эВ/атом), демонстрирует ПГК 5-7А (фаграфен).
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Рис. 1
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Изменения, происходящие в структуре деформируемых ПГК, представлены на
рис. 3–7 для соответствующих ПГК. Оказывается, что для фаграфена (рис. 3) дефор-
мирование и разрушение развивается по сценарию, схожему со сценарием для графе-
на. Деформация является упругой, и никакие дефекты не образуются, вплоть до нача-
ла разрушения (рис. 3a, 3b). При деформации 16.65% начинается процесс разрыва свя-
зей с созданием пор и микротрещин, одна из которых распространяется в кристалле
(рис. 3b), а при деформации 16.8% процесс заканчивается полным разделением ПГК
(рис. 3c).

Процесс разрушения ПГК 5-7B проиллюстрирован на рис. 4. Деформация проис-
ходит бездефектно вплоть до 14.6%, когда наблюдается разрыв связей (рис. 4b) и при
ε = 14.9% происходит образование пор (рис. 4с) с их дальнейшим распространением
по кристаллу вплоть до ε = 19.4% (рис. 4d). Также, как и у графена, они располагаются
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Рис. 3
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не перпендикулярно оси растяжения, но под углом ∼30° к оси y (рис. 4d). После этого
идет постепенный разрыв цепочек атомов (перемычек между порами), кристалл раз-
рушается при 23.5% (рис. 4е).

Для ПГК 5-8-5A, 5-8-5B и 5-8-5C, обладающих более рыхлой и высокоэнергетиче-
ской исходной структурой с 8-звенными углеродными кольцами, деформация также
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Рис. 5
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развивается в основном в рамках упругой ветви, однако, имеется стадия образования
множественных пор и трещин, которые объединяются в магистральную трещину уже
в режиме разупрочнения, см. рис. 5–7.

Деформация ПГК 5-8-5A (рис. 5) происходит бездефектно вплоть до 15.6%, когда
наблюдается разрыв связей (рис. 5b). Дальнейшее деформирование кристалла (рис. 5с)
приводит к разрыву связей и увеличению пор до полного разрушения кристалла при
ε = 18.7% (рис. 5d).

Процесс разрушения псевдографена 5-8-5В представлен на рис. 6. При деформаци-
ях менее 14.6% образование дефектов не наблюдается. При дальнейшем разрушении
кристалла идет разрыв связей с образованием пор (рис. 6b), их быстротекущее укруп-
нение (рис. 6c), и разрушение при 15.1% (рис. 6d).

Характер разрушения псевдографена 5-8-5C идет аналогично разрушению ПГК
5-8-5B, и представлен на рис. 7. Бездефектная деформация наблюдается до 15%, с по-
следующим разрывом связей, формированием и объединением пор (рис. 7b), пока
кристалл не достигнет деформаций ε = 15.5%, когда наблюдается стремительное раз-
рушение кристалла (рис. 7c).

Рассчитанные диаграммы растяжения ПГК приведены на рис. 8. На вставке обо-
значена номенклатура исследованных псевдографенов. Согласно диаграммам, разру-
шение ПГК идет в большинстве случаев хрупко, т.е. без зарождения дефектов вплоть
до критических деформаций. После появления первых дефектов процесс разрушения
развивается лавинообразно, а стадия разупрочнения реализуется при очень низких
напряжениях.



90 КОЛЕСНИКОВА и др.

Рис. 6
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Среди исследованных псевдографенов самым прочным оказывается ПГК 5-7А –
фаграфен, который, как было отмечено выше, является и самым низкоэнергетиче-
ским. В целом для ПГК наблюдается снижение критического напряжения на разрыв
до значений 40–70 ГПа по сравнению с 112 ГПа для бездефектного графена.

Дальнейшие исследования разрушения псевдографенов и графена с изолирован-
ными дисклинациями будут включать выявление роли концентраторов напряжений в
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Рис. 8
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виде исходных пор или неоднородностей в распределении дисклинационных дефек-
тов. Возможно, в этих случаях будет реализовываться квазихрупкий или вязкий меха-
низм разрушения 2D углеродных кристаллов, связанный с зарождением дислокаций,
эквивалентных диполям дисклинаций.

Работа выполнена при поддержке Российского фонда фундаментальных исследо-
ваний (РФФИ) в рамках проекта 18-01-00884 А.
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